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RAS@CNR: Rietveld Analysis Seminar at Consiglio Nazionale delle Ricerche 
 
Corso di formazione: 
“Analisi Rietveld delle figure di diffrazione 
ottenibili da raggi-X e/o neutroni”. 
(24-28 Maggio 2010) 
 
Il corso si prefigge di raffinare le conoscenze dei giovani ricercatori del CNR, 
che si avvicinano o stanno già utilizzando la diffrazione X e/o neutronica, ma 
che non hanno molta dimestichezza con le tecniche di raffinamento Rietveld. 
Le applicazioni tematiche di maggiore interesse riguardano i materiali per 
l’immagazzinamento dell’idrogeno (idruri complessi, MOF’s, clatrati idrati) 
ed i materiali di interesse per l’area dei beni culturali (analisi di fase 
quantitativa di ceramiche e metalli). 
L’idea di base è quella di mettere i giovani ricercatori partecipanti al corso in 
condizione di effettuare un’analisi Rietveld autonoma, e quanto più possibile 
completa, su dati che ciascun partecipante dovrebbe portare con sè ed 
analizzare nel corso delle sessioni pomeridiane. A questo scopo, una 
percentuale rilevante della sessione del mattino verrà riservata a domande e 
richieste di chiarimento sull’utilizzo efficace del software di analisi. 
 
Docenti e programma preliminare delle lezioni: 
 
Prof. Michele Catti (Università di Milano-Bicocca, Dipartimento di Scienza dei Materiali) 
 Principi della diffrazione sui materiali cristallini 
1. Solidi cristallini 
a. Struttura atomica e simmetria traslazionale 
b. Reticolo diretto e reticolo reciproco 
c. Proprietà geometriche e vettoriali dei reticoli. 
2. Diffrazione di raggi X, neutroni ed elettroni da parte dei cristalli 
a. Legge di Von Laue e legge di Bragg 
b. Sfera di Ewald 
c. Diffrazione da campioni policristallini (metodo delle polveri) 
d. Intensità dei raggi diffratti 
e. Fattore di diffusione atomico e fattore di struttura 
f. Densità elettronica 
g. Moto termico degli atomi e intensità di diffrazione. 
3. Simmetria nella struttura atomica dei solidi 
a. Gruppi di simmetria puntuali 
b. Reticoli di Bravais 
c. Gruppi di simmetria spaziali 
d. Simmetria strutturale e diffrazione: le estinzioni sistematiche. 
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Dott. Daniele Colognesi (Consiglio Nazionale delle Ricerche, Istituto Sistemi Complessi) 
 Introduzione ai raggi X 
1. Breve introduzione ai raggi X 
a. Produzione di raggi-X in laboratorio 
b. Diffusione da parte di un elettrone libero (teoria semiclassica) 
c. Effetto Compton 
d. Interferenza dei raggi X diffusi dai singoli centri di scattering. 
 
Dott. Marco Zoppi (Consiglio Nazionale delle Ricerche, Istituto Sistemi Complessi) 
 Introduzione ai neutroni termici 
1. Produzione di neutroni e sezione di scattering 
a. Scattering di neutroni termici 
b. Approssimazione di Born 
c. Pseudo-potenziale di Fermi 
d. Sezione di scattering doppia-differenziale 
e. Sezione di scattering coerente ed incoerente 
f. Sezione di scattering per diffrazione 
g. Diffrazione da un fascio ed energia fissa 
h. Diffrazione a tempo di volo. 
 
Dott. Marco Zoppi (Consiglio Nazionale delle Ricerche, Istituto Sistemi Complessi) 
 Dove neutroni 
1. Sorgenti neutroniche accessibili al CNR 
a. Vantaggi e svantaggi dei neutroni 
b. Gli accordi internazionali del CNR con ILL (F) ed ISIS (UK) 
c. Descrizione di un tipico diffrattometro a 2 assi su un reattore 
d. Il diffrattometro a Tempo di Volo INES@ISIS. 
 
Dott. Robert Von Dreele (Argonne National Laboratory, X-ray Science Division) 
 The software package GSAS (General Structure Analysis System) 
1. Introduction to GSAS & its facilities; Fourier maps, etc. 
2. Powder profiles in Rietveld refinement - particle size & microstrain effects 
3. Stress, strain, textures 
4. Constraints; angle, distance, etc. 
5. Rigid body & large molecules 
· Instrumental factors affecting the line shape and the resolving power; instrument parameter 
file (both X rays and neutrons).  
 
Prof. Gilberto Artioli (Università di Padova, Dipartimento di Geoscienza) 
 Applicazioni particolari della diffrazione 
1. Diffrazione in condizioni non ambiente: 
a. condizioni e problemi sperimentali 
b. esempi XRPD bassa temperatura 
c. esempi XRPD alta temperatura 
d. esempi XRPD alta pressione 
e. problemi e strategie di raffinamento Rietveld. 
2. Applicazione ai beni culturali 
a. review delle possibili applicazioni 
b. problemi di raffinamento inerenti a materiali ceramici archeologici 
c. problemi inerenti ad analisi di metalli 
d. analisi tessiturale di metalli preistorici 
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Prof. Luca Lutterotti (Università di Trento, Dipartimento di Ingegneria dei Materiali) 
 Analisi della tessitura con il metodo di Rietveld 
1. Generalità sulla Tessitura 
a. Definizione della Funzione di Distribuzione delle Orientazioni (ODF) e Figure Polari 
b. Metodi di misura (raggi-X, sincrotrone, neutroni, TOF e immagini di diffrazione) 
c. Algoritmi per la determinazione della ODF e metodo di Rietveld 
d. Esempi di analisi: dai film sottili, ai ceramici e polimeri, ai problemi 
archeometallurgici 
e. L'influenza della tessitura sull'analisi quantitativa 
2. Programma Maud: Materials Analysis Using Diffraction 
a. Caratteristiche principali del programma 
b. Analisi automatiche con Maud 
c. L'analisi di profilo (cristalliti e microdeformazioni) 
d. L'analisi della tessitura e sforzi residui 
 
